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Resistensi antibiotika muncul sebagai polemik yang dapat mempengaruhi kesehatan 
manusia. Kemajuan teknologi membuka peluang dalam penemuan molekul senyawa baru 
yang mampu mencegah perkembangan mikroba patogen, seperti Pseudomonas aeruginosa 
yang resisten terhadap beberapa jenis antibiotika. Terapi fotodinamika dengan 
memanfaatkan penggunaan fotosensitizer yang berasal dari senyawa yang membentuk 
kompleks dengan besi merupakan salah satu pendekatan alternatif untuk mengatasi penyakit 
infeksi dengan risiko resistensi mikroba yang lebih rendah. Penelitian yang dilakukan secara 
in silico ini bertujuan untuk mengamati, mengeksplorasi, dan mengevaluasi mekanisme aksi 
berbasis struktural dari molekul senyawa yang membentuk kompleks dengan besi, yaitu besi-
ftalosianina dan besi-salofen terhadap protein hemofor HasAp serta pengaruh molekularnya 
terhadap bagian situs aktif pengikatan dari protein hemofor HasR. Identifikasi interaksi 
molekuler dan afinitas antara molekul senyawa besi-ftalosianina dan besi-salofen terhadap 
protein hemofor HasAp dilakukan dengan simulasi ligan-protein docking mempergunakan 
software MGLTools 1.5.6 yang dilengkapi dengan AutoDock 4.2. Di samping itu, dilakukan 
juga simulasi protein-protein docking terhadap sistem kompleks ligan-protein untuk 
memastikan pengaruh molekularnya terhadap bagian situs aktif pengikatan dari protein 
hemofor HasR dengan mempergunakan software PatchDock. Berdasarkan simulasi ligan-
protein docking diperoleh hasil bahwa senyawa besi-ftalosianina memiliki afinitas paling 
baik terhadap kedua protein hemofor HasAp, dengan nilai energi bebas pengikatan masing-
masing sebesar −68,45 kJ/mol dan −65,23 kJ/mol. Menariknya, hasil simulasi protein-protein 
docking antara kompleks molekul senyawa besi-ftalosianina dan protein hemofor HasAp-
besi-ftalosianina terhadap protein hemofor HasR memiliki nilai energi kontak atom yang 
positif sebesar 556,56 kJ/mol. Dari penelitian ini dapat diprediksikan bahwa perbedaan 
struktur molekul senyawa yang membentuk kompleks dengan besi mampu mempengaruhi 












Antibiotic resistance appears as a polemic that can affect human health. Technological 
advances open up opportunities in the discovery of new molecular compounds that can 
prevent the development of pathogenic microbes, such as Pseudomonas aeruginosa which 
are resistant to several types of antibiotics. Photodynamic therapy by utilizing the use of 
photosensitizers derived from compounds that form complexes with iron is an alternative 
approach to dealing with infectious diseases with a lower risk of microbial resistance. This 
research conducted in silico study aims to observe, explore, and evaluate the structural-
based mechanisms of action of the compound molecules that form complexes with iron, 
namely iron-phthalocyanine and iron-salophen on HasAp hemophore protein 
macromolecules and their molecular effects on the active binding site of the hemophore 
protein macromolecule HasR. Identification of molecular interactions and affinity between 
iron-phthalocyanine and iron-salophen compounds against HasAp hemophore protein 
macromolecules was carried out by simulating ligand-protein docking using MGLTools 1.5.6 
with AutoDock 4.2 software. In addition, protein-proteib docking were simulated against the 
ligand-protein complex system to ensure their molecular effect on the binding site of the HasR 
hemophore protein macromolecules using PatchDock software. Based on the docking ligand-
protein simulation, the results showed that the iron-phthalocyanine compound had the best 
affinity for the two HasAp hemophore protein macromolecules, with binding free energy 
values of −68.45 kJ/mol and −65.23 kJ/mol, respectively. Interestingly, the simulation results 
of protein-protein docking between the molecular complexes of the iron-phthalocyanine 
compound and the HasAp-iron-phthalocyanine hemophore protein macromolecules against 
the HasR hemophore protein macromolecules had a positive atomic contact energy value of 
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556.56 kJ/mol. From this research, it can be predicted that differences in the molecular 
structure of the compounds that form complexes with iron can affect the structural-based 
mechanism of action on the macromolecules of the target hemophore protein. 
PENDAHULUAN  
Resistensi terhadap antibiotika hingga saat 
ini diperkirakan telah mencapai sekitar 45% dari 
jumlah total kematian yang disebabkan oleh 
mikroba patogen. Oleh karena itu resistensi 
antibiotika merupakan salah satu masalah penting 
yang menjadi ancaman kesehatan yang serius [1]. 
Salah satu metode alternatif yang digunakan untuk 
melawan mikroba patogen adalah kombinasi 
fotosensitizer dan cahaya pada terapi fotodinamika. 
Pemancaran cahaya pada panjang gelombang 
tertentu terhadap molekul fotosensitizer akan 
menghasilkan partikel dengan reaktivitas tinggi 
yang dapat menghancurkan sel mikroba patogen 
[2]. Terdapat beberapa molekul fotosensitizer yang 
saat ini banyak diteliti dan dikembangkan untuk 
menghambat pertumbuhan mikroba patogen yaitu 
ftalosianina dan salofen [3]. 
Salah satu protein hemofor yang dapat 
dijadikan sebagai target dalam desain dan 
pengembangan molekul fotosensitizer adalah 
protein hemofor HasA. Protein hemofor HasA ini 
dihasilkan melalui proses sekresi oleh beberapa 
bakteri patogen yang dapat menyebabkan penyakit 
seperti Pseudomonas aeruginosa [4]. Pada kondisi 
rendah, protein hemofor HasA mampu diproduksi 
oleh bakteri patogen untuk menangkap 
Protoporfirin-IX (heme) dari sel inang yang 
berfungsi sebagai sumber zat besi [5]. Heme yang 
ditangkap oleh protein hemofor HasA selanjutnya 
akan berpindah ke protein hemofor membran 
terluar yang spesifik yaitu protein hemofor HasR 
[6]. Selain itu, protein hemofor HasA berfungsi 
untuk mentransfer heme dari protein hemofor 
HasA menuju protein hemofor HasR sehingga 
mampu mencapai target hemoprotein seperti 
hemoglobin [7].  
Penelitian yang telah dilakukan oleh Arnoux 
et al. pertama kali menemukan adanya struktur 
kristal berbentuk protein hemofor yang terikat 
dengan heme dalam bentuk holoprotein dari bakteri 
patogen Serratia marcescens (HasAsm). Secara 
keseluruhan, struktur HasAsm yang terikat pada 
molekul heme tersebut memiliki kemiripan dengan 
“seekor ikan yang menggigit molekul heme” [8]. 
Selanjutnya, penelitian lain yang dilakukan oleh 
Alontaga et al. melaporkan bahwa telah tersedia 
juga struktur kristal berbentuk protein hemofor dari 
bakteri patogen Pseudomonas aeruginosa 
(HasAp). Berdasarkan penelitian yang telah 
dilakukan oleh kedua peneliti tersebut terdapat 
kemiripan yaitu kedua struktur protein hemofor 
bakteri patogen ini identik secara signifikan [9]. 
Dalam upaya desain dan pengembangan 
molekul fotosensitizer maka diperlukan studi awal 
untuk membandingkan interaksi molekuler dan 
afinitas antara senyawa ftalosianina dengan salofen 
terhadap protein hemofor HasAp pada bakteri 
Pseudomonas aeruginosa serta pengaruhnya pada 
bagian situs aktif pengikatan dari protein hemofor 
HasR. Melalui penelitian ini akan dilakukan 
pengamatan, eksplorasi, dan evaluasi mekanisme 
aksi struktur molekul besi-ftalosianina dan besi-
salofen terhadap protein hemofor HasAp serta 
protein hemofor HasR mempergunakan studi in 
silico. Dari penelitian ini, diharapkan diperoleh 
struktur molekul acuan dalam desain kandidat 
fotosensitizer pada terapi fotodinamika.   
EKSPERIMEN 
Material  
Dua jenis struktur kristal protein hemofor 
HasAp yang membentuk kompleks dengan besi-
ftalosianina dan besi-salofen merupakan 
makromolekul yang digunakan dalam penelitian 
ini. Kemudian dalam penelitian ini juga digunakan 
struktur kristal protein hemofor HasR. Ketiga 
protein hemofor tersebut didapatkan dari website 
Protein Data Bank (PDB) 
(http://www.rcsb.org/pdb) dengan kode PDB 
masing-masing adalah 3CSL (protein hemofor 
HasR) [7], 3W8O (protein hemofor HasAp-besi-
ftalosianina) [10], dan 3W8M (protein hemofor 
HasAp-besi-salofen) [10]. Molekul senyawa yang 
membentuk kompleks dengan besi yang digunakan 
sebagai senyawa uji dalam penelitian ini adalah 
besi-ftalosianina dan besi-salofen yang telah 
terbukti memiliki aktivitas terhadap protein 
hemofor HasAp pada penelitian sebelumnya. 
Instrumentasi 
Terdapat beberapa software yang digunakan 
dalam penelitian ini antara lain Sistem Operasi 
Linux Ubuntu 18.10 dan Windows 10, MGLTools 
1.5.6 yang dilengkapi dengan AutoDock 4.2, 
BIOVIA Discovery Studio 2020, PatchDock, 
VMD 1.9.3, dan Chimera 1.14. Kemudian dalam 
penelitian ini fasilitas hardware yang digunakan 
meliputi personal computer (PC) dengan 
spesifikasi processor Intel (R) Core i3-6100 CPU 
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@ 2.30GHz (4 CPUs), harddisk 320GB, memory 
4096 MB RAM, dan VGA Intel HD Graphics 520. 
Prosedur  
Persiapan protein hemofor HasAp 
Terlebih dahulu dilakukan persiapan 
terhadap kedua struktur kristal protein hemofor 
HasAp yang sebelumnya telah didapatkan dari 
website Protein Data Bank (PDB) 
(http://www.rcsb.org/pdb). Tahapan persiapan 
protein hemofor ini dilakukan dengan 
mempergunakan software BIOVIA Discovery 
Studio 2020 dengan cara menghapus molekul air 
dan ligan asli. Selanjutnya dilakukan penambahan 
atom hidrogen yang bersifat polar dan perhitungan 
muatan parsial Kollman charge dengan 
mempergunakan software MGLTools 1.5.6 yang 
dilengkapi dengan AutoDock 4.2 [11,12].  
Persiapan molekul senyawa kompleks besi 
Struktur molekul senyawa yang membentuk 
kompleks dengan besi yang digunakan sebagai 
senyawa uji dalam penelitian ini adalah besi-
ftalosianina dan besi-salofen yang sebelumnya 
telah dilakukan proses pemisahan dari masing-
masing protein hemofor HasAp. Tahapan persiapan 
molekul senyawa yang membentuk kompleks 
dengan besi ini dilakukan dengan mempergunakan 
software MGLTools 1.5.6 yang dilengkapi dengan 
AutoDock 4.2 dengan cara menambahkan atom 
hidrogen yang bersifat polar dan menghitung 
muatan parsial Gasteiger charge [13,14].  
Simulasi ligan-protein docking 
Simulasi ligan-protein docking dilakukan 
dengan mempergunakan software MGLTools 1.5.6 
yang dilengkapi dengan AutoDock 4.2. Jarak 
bagian permukaan antara protein hemofor HasAp 
dengan molekul senyawa yang membentuk 
kompleks dengan besi dibatasi berdasarkan radius 
maksimum 0,375 Å. Keseluruhan simulasi ligan-
protein docking dilakukan dengan mempergunakan 
ukuran grid box 64 x 60 x 60. Algoritma 
perhitungan yang digunakan dalam simulasi ini 
adalah Lamarckian Genetic Algorithm dengan 
jumlah pencarian sebanyak 100 konformasi 
[15,16]. Simulasi ligan-protein docking ini 
dilakukan dengan tujuan untuk mengamati, 
mengeksplorasi, dan mengevaluasi serta 
membandingkan interaksi molekuler dan afinitas 
yang terbentuk antara protein hemofor HasAp 
terhadap molekul senyawa besi-ftalosianina dan 
besi-salofen.  
Persiapan protein hemofor HasR 
Struktur kristal protein hemofor HasR yang 
telah didapatkan dari website Protein Data Bank 
(PDB) (http://www.rcsb.org/pdb) selanjutnya 
dilakukan persiapan terlebih dahulu. Tahapan 
persiapan protein hemofor HasR ini dilakukan 
dengan cara menghapus molekul air dan ligan asli 
dengan mempergunakan software BIOVIA 
Discovery Studio 2020. Kemudian dilanjutkan 
dengan penambahan atom hidrogen yang bersifat 
polar dan perhitungan muatan parsial Kollman 
charge dengan mempergunakan software 
MGLTools 1.5.6 yang dilengkapi dengan 
AutoDock 4.2 [11,12].  
Simulasi protein-protein docking 
Simulasi protein-protein docking dilakukan 
dengan tujuan untuk mengamati, mengeksplorasi, 
dan mengevaluasi serta membandingkan interaksi 
molekuler dan afinitas yang terbentuk antara 
kompleks ligan-protein yang sebelumnya diperoleh 
dari hasil simulasi ligan-protein docking terhadap 
protein hemofor HasR dengan mempergunakan 
software PatchDock. Jarak bagian permukaan 
antara protein hemofor HasR dengan kompleks 
ligan-protein dibatasi berdasarkan radius 
maksimum 2.0 Å. Simulasi protein-protein docking 
ini dilakukan dengan memanfaatkan beberapa 
parameter yang didasarkan pada bagian situs aktif 
pengikatan protein hemofor HasR, representasi 
bentuk kedua makromolekul, serta pemilihan dan 
penilaian dari hasil simulasi protein-protein 
docking. Pada simulasi protein-protein docking ini 
juga dilakukan tahapan yang bersifat efisien dan 
efektif dengan tidak memperhitungkan ikatan antar 
molekul yang bersifat rigid [17,18].  
Analisis afinitas dan konformasi simulasi docking 
Hasil yang telah diperoleh dari simulasi 
ligan-protein docking maupun protein-protein 
docking selanjutnya diamati, dieksplorasi, dan 
dievaluasi serta dibandingkan afinitasnya masing-
masing berdasarkan nilai energi bebas pengikatan 
(untuk ligan-protein docking) dan energi kontak 
atom (untuk protein-protein docking) [19,20]. 
Interaksi molekuler yang terbentuk kemudian 
diamati, dieksplorasi, dan dievaluasi residu asam 
amino yang bertanggung jawab pada bagian situs 
aktif protein hemofor dengan mempergunakan 
software BIOVIA Discovery Studio 2020, VMD 
1.9.3, Chimera 1.14. 
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HASIL DAN PEMBAHASAN  
Penelitian berbasis in silico ini dilakukan 
dengan tujuan untuk mengamati, mengeksplorasi, 
dan mengevaluasi mekanisme aksi secara 
struktural dari dua molekul senyawa yang 
membentuk kompleks dengan besi, yaitu besi-
ftalosianina dan besi-salofen terhadap protein 
hemofor HasAp, serta mengidentifikasi 
kemampuan senyawa tersebut dalam berinteraksi 
pada bagian situs aktif pengikatan dari protein 
hemofor HasR. Tahapan penting dari penelitian ini 
diantaranya meliputi simulasi ligan-protein 
docking (antara protein hemofor HasAp dengan 
molekul senyawa besi-ftalosianina dan besi-
salofen) dan simulasi protein-protein docking 
(antara kompleks protein-ligan yang telah 
terbentuk dari hasil simulasi ligan-protein docking 
dengan protein hemofor HasR). 
Makromolekul protein target yang 
digunakan untuk molekul senyawa besi-
ftalosianina dan besi-salofen merupakan struktur 
protein hemofor HasAp. Protein hemofor HasAp 
tersebut dipersiapkan terlebih dahulu dengan cara 
menghapus molekul air dan ligan asli yang 
sebelumnya telah membentuk kristal. Selanjutnya 
dilakukan proses penambahan atom hidrogen yang 
bersifat polar dan perhitungan muatan parsial 
Kollman charge dengan mempergunakan software 
MGLTools 1.5.6 yang dilengkapi dengan 
AutoDock 4.2 [21]. Tahapan persiapan protein 
hemofor HasAp ini bertujuan untuk memastikan 
pembentukan interaksi molekuler yang mampu 
mencapai kestabilan optimum pada bagian situs 
aktif pengikatan dari protein hemofor HasAp pada 
saat tahapan simulasi ligan-protein docking [22]. 
Molekul senyawa besi-ftalosianina dan besi-
salofen yang telah dilakukan proses pemisahan dari 
protein hemofor HasAp terlebih dahulu 
dipersiapkan dengan cara melakukan penambahan 
atom hidrogen yang bersifat polar dan perhitungan 
muatan parsial Gasteiger charge dengan 
mempergunakan software MGLTools 1.5.6 yang 
dilengkapi dengan AutoDock 4.2 [23]. Tahapan 
persiapan molekul senyawa yang membentuk 
kompleks dengan besi ini dilakukan dengan tujuan 
supaya molekul senyawa besi-ftalosianina maupun 
besi-salofen memiliki kemampuan mendekati 
bentuk aslinya dan dapat membentuk ikatan 
kompleks yang mampu mencapai kestabilan 
optimum dengan bagian situs aktif pengikatan dari 
protein hemofor HasAp pada saat tahapan simulasi 
ligan-protein docking [24]. 
Simulasi ligan-protein docking dilakukan 
dengan mempergunakan software MGLTools 1.5.6 
yang dilengkapi dengan AutoDock 4.2 untuk 
mengamati, mengeksplorasi, dan mengevaluasi 
serta membandingkan afinitas paling baik diantara 
kedua molekul senyawa yang membentuk 
kompleks dengan besi. Di samping itu, dilakukan 
juga identifikasi, eksplorasi, dan evaluasi terhadap 
interaksi molekuler yang terbentuk pada bagian 
situs aktif pengikatan dari protein hemofor HasAp. 
Model afinitas pengikatan ligan-protein dengan 
konformasi terbaik dipilih berdasarkan nilai energi 
bebas pengikatan [25]. Berdasarkan data yang 
diperoleh dari hasil simulasi ligan-protein docking 
yang terdapat pada Tabel 1, senyawa besi-
ftalosianina memiliki afinitas yang paling baik 
terhadap kedua protein hemofor HasAp (HasAp-
besi-ftalosianina dan HasAp-besi-salofen), dengan 
nilai energi bebas pengikatan masing-masing 
sebesar −68,45 kJ/mol dan −65,23 kJ/mol. 
Fenomena ini dapat diprediksikan bahwa area 
pengikatan senyawa besi-ftalosianina terdapat pada 
bagian situs aktif pengikatan dari protein hemofor 
HasAp, karena mampu mengikat sebagian besar 
residu asam amino yang paling bertanggung jawab 
[26].  
 
Tabel 1. Nilai energi bebas pengikatan hasil simulasi 
ligan-protein docking. 
Senyawa uji 








besi-salofen −48,91 −50,88 
 
Identifikasi lebih lanjut dilakukan terhadap 
visualisasi konformasi dari kompleks molekul 
senyawa besi-ftalosianina dan besi-salofen 
terhadap protein hemofor HasAp-besi-ftalosianina. 
Seperti yang ditunjukkan oleh Gambar 1, dapat 
diamati bahwa kedua senyawa yang membentuk 
kompleks dengan besi memiliki kemiripan 
konformasi pada bagian situs aktif pengikatan dari 
protein hemofor HasAp-besi-ftalosianina. 
Selanjutnya, apabila diidentifikasi, dieksplorasi, 
dan dievaluasi berdasarkan interaksi molekuler 
yang mampu terbentuk, senyawa besi-ftalosianina 
dapat menghasilkan interaksi yang lebih dominan 
apabila dibandingkan senyawa besi-salofen [27]. 
Interaksi molekuler yang terbentuk antara senyawa 
besi-ftalosianina dengan protein hemofor HasAp-
besi-ftalosianina terdiri dari dua puluh empat 
interaksi yang meliputi dua ikatan hidrogen 
(terhadap residu asam amino Tyr75), delapan belas 
interaksi hidrofobik (terhadap residu asam amino 
His32, Pro34, Val37, Tyr75, Phe78, His83, Leu85, 
Val137, Tyr138, dan Met141), satu interaksi 
elektrostatik (terhadap residu asam amino Arg129), 
dan dua ikatan logam (terhadap residu asam amino 
His32 dan Tyr75). 
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Gambar 1. Konformasi senyawa besi-ftaloasianina 
(hijau) dan besi-salofen (merah) pada situs aktif protein 
hemofor HasAp-besi-ftaloasianina. 
 
Sementara itu, interaksi molekuler yang 
mampu terbentuk antara senyawa besi-salofen 
dengan protein hemofor HasAp-besi-ftalosianina 
hanya dapat membentuk sepuluh interaksi yang 
terdiri dari dua ikatan hidrogen (terhadap residu 
asam amino His32 dan Tyr75), lima interaksi 
hidrofobik (terhadap residu asam amino Tyr75, 
His83, Leu85, Val137, dan Tyr138), dan dua ikatan 
logam (terhadap residu asam amino His32 dan 
Tyr75). Fenomena dari hasil simulasi ligan-protein 
docking ini perlu dikonfirmasi lebih lanjut lagi 
untuk mengamati, mengeksplorasi, dan 
mengevaluasi kemampuan kedua sistem kompleks 
ligan-protein terhadap kemampuannya dalam 




Gambar 2. Pose pengikatan kompleks besi-ftalosianina 
+ HasAp-besi-ftalosianina (merah) dan besi-salofen + 
HasAp-besi-ftalosianina (hijau) pada area pengikatan 
protein hemofor HasR. 
Tahapan selanjutnya dilakukan simulasi 
protein-protein docking antara kedua kompleks 
ligan-protein terhadap protein hemofor HasR 
mempergunakan software PatchDock. Simulasi 
protein-protein docking ini dilakukan untuk 
mengamati, mengeksplorasi, dan mengevaluasi 
serta membandingkan kemampuan senyawa yang 
membentuk kompleks dengan besi dalam 
mencegah pelekatan antara protein hemofor HasAp 
terhadap protein hemofor HasR. Konformasi 
pengikatan protein-protein dengan model terbaik 
hasil protein-protein docking dipilih berdasarkan 
nilai energi kontak atom [29]. Berdasarkan data 
yang diperoleh dari hasil simulasi protein-protein 
docking yang terdapat pada Tabel 2 menunjukkan 
bahwa kompleks besi-ftalosianina dan HasAp-
besi-ftalosianina memiliki nilai energi kontak atom 
yang positif sebesar 556,56 kJ/mol, sementara 
kompleks besi-salofen dan HasAp-besi-
ftalosianina memiliki nilai energi kontak atom 
sebesar −1912,88 kJ/mol. Fenomena yang terjadi 
mampu memprediksikan bahwa senyawa besi-
ftalosianina mampu memicu penghambatan pada 
proses pengikatan terhadap protein hemofor HasR 
karena memiliki nilai energi kontak atom positif 
[30]. Hal tersebut menunjukkan bahwa proses 
persinyalan yang terjadi pada bakteri patogen 
Pseudomonas aeruginosa tidak dapat diteruskan 
[31]. 
 

















Kemudian, apabila diidentifikasi, 
dieksplorasi, dan dievaluasi berdasarkan model 
pengikatan pada bagian situs aktif dari protein 
hemofor HasR, kedua kompleks ligan-protein 
memiliki konformasi yang identik (Gambar 2). 
Akan tetapi, kompleks besi-ftalosianina dan 
HasAp-besi-ftalosianina justru membentuk 
interaksi yang tidak diinginkan (unfavorable 
interaction) terhadap beberapa residu asam amino 
pada area pengikatan dari protein hemofor HasR, 
yaitu meliputi residu asam amino Asn360, Thr363, 
Tyr367, Lys372, Leu422, Asp423, Asn424, 
Gln473, Arg542, Thr544, Gly545, Ser547, Ser604, 
Ser670, Ile671, dan Gly672 (Gambar 3) [32]. 
Fenomena ini menunjukkan bahwa nilai energi 
kontak atom positif dari kompleks besi-ftalosianina 
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dan protein hemofor HasR dapat disebabkan karena 
adanya interaksi tersebut [33].  
 
 
Gambar 3. Interaksi yang tidak diinginkan (unfavorable 
interaction) pada situs aktif protein hemofor HasR. 
 
Oleh karena itu, berdasarkan hasil simulasi 
ligan-protein docking maupun protein-protein 
docking menunjukkan bahwa dengan adanya 
perbedaan pada struktur molekul senyawa yang 
membentuk kompleks dengan besi yang terikat 
pada protein hemofor HasAp akan mampu 
mempengaruhi interaksi molekuler dan afinitas 
yang akan terbentuk dengan protein hemofor HasR 
[34].  
SIMPULAN 
Dalam penelitian secara in silico ini telah 
berhasil dilakukan identifikasi, eksplorasi, dan 
evaluasi terhadap mekanisme aksi secara struktural 
dari senyawa besi-ftalosianina dan besi-salofen 
terhadap protein hemofor HasAp serta pengaruh 
molekularnya terhadap bagian situs aktif 
pengikatan dari protein hemofor HasR. Perbedaan 
struktur molekul senyawa yang membentuk 
kompleks dengan besi terbukti mampu 
mempengaruhi afinitasnya sehingga akan mampu 
mempengaruhi terhadap kemampuan protein 
hemofor HasAp dalam melakukan interaksi 
molekuler dengan protein hemofor HasR yang 
memiliki peran dalam pengaturan sinyal sel pada 
bakteri patogen Pseudomonas aeruginosa. Dengan 
demikian, studi in silico berperan penting dalam 
mendesain dan mengembangkan kandidat senyawa 
fotosensitizer pada terapi fotodinamika. 
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